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大阪大学基礎工学研究科物理系
GPa)の回折パ ターンとよく一致する.また,低圧相において,加圧とともに IBrの分子内






白 井 正 文
Perovskite型構造をもっ酸化物混晶系BaPbト∬BiJ03は,その組成 (っまりBi濃度∬)
や温度の変化に伴って,結晶構造や電気伝導性に関する多彩な相転移を示すことが知られてい
る｡
BaPbト.rBix03は,x<0･35では金属であり,またx>0･35では半導体になるO そし
て,この金属相に属する物質は低温で超伝導状態になる｡その超伝導転移温度Tcは,組成の
変化と共に著るしく変化し,x-0･25付近で最大値Tc-13K という高い値を示す.にもか
かわらず,この系のFermi準位での電子状態密度N(EF)の値は,従来の高温超伝導体の N
(EF)より約一桁も小さい｡
このようなBaPbト∬Bi∬03の超伝導現象を微視的な観点から理解するために, Mattheiss
andHamannがLAPW 法を用いて計算した電子帯構造をもとにして,この系の電子一格子相
互作用を直交化強束縛 (OTB)法に基づいて評価した｡Bi濃度∬の増加に伴 う影響を伝導帯
-の電子の供給という形で考慮すると,Fermi面の移動に伴 うN(EF)の増加に加えて,Fermi
面上の電子状態間に勘く電子一格子相互作用の平均値 <92>の増大の効果が相乗的に勘いて,
この系のTcの組成変化をもたらしていることが確かめられた｡また,BaPb卜xBix03の高
温超伝導に関しては,この物質を構成している他の原子よりもずっと質量の軽い酸素原子の
(Pb,Biト0結合方向-の振動が,重要な役割を担っているものと結論される｡
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